Distribution of synthetic fragrances into the aquatic ecosystem by Freithová, Štěpánka
VYSOKÉ UČENÍ TECHNICKÉ V BRNĚ
BRNO UNIVERSITY OF TECHNOLOGY
FAKULTA CHEMICKÁ
FACULTY OF CHEMISTRY
ÚSTAV CHEMIE A TECHNOLOGIE OCHRANY ŽIVOTNÍHO
PROSTŘEDÍ
INSTITUTE OF CHEMISTRY AND TECHNOLOGY OF ENVIRONMENTAL PROTECTION
DISTRIBUCE SYNTETICKÝCH VONNÝCH LÁTEK DO
VODNÍHO EKOSYSTÉMU








prof. RNDr. Milada Vávrová, CSc.
BRNO 2016
Vysoké učení technické v Brně
Fakulta chemická
Purkyňova 464/118, 61200 Brno
Zadání bakalářské práce
Číslo bakalářské práce: FCH-BAK0922/2015 Akademický rok: 2015/2016
Ústav: Ústav chemie a technologie ochrany životního prostředí 
Student(ka): Štěpánka Freithová
Studijní program: Chemie a chemické technologie (B2801) 
Studijní obor: Chemie a technologie ochrany životního prostředí (2805R002) 
Vedoucí práce prof. RNDr. Milada Vávrová, CSc.
Konzultanti:
Název bakalářské práce:
Distribuce syntetických vonných látek do vodního ekosystému
Zadání bakalářské práce:
Zpracování rešerše.
Na podkladě rešerše budou vybrány analyty, které budou sledovány v odpadních vodách.
Budou zvoleny vhodné metody a provedena jejich optimalizace.
Výsledky budou interpretovány.
Termín odevzdání bakalářské práce: 20.5.2016
Bakalářská práce se odevzdává v děkanem stanoveném počtu exemplářů na sekretariát ústavu a v
elektronické formě vedoucímu bakalářské práce. Toto zadání je přílohou bakalářské práce.
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -
Štěpánka Freithová prof. RNDr. Milada Vávrová, CSc. prof. RNDr. Milada Vávrová, CSc.
Student(ka) Vedoucí práce Ředitel ústavu
- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - - -





 Syntetické vonné látky jsou součástí mnoha výrobků spotřebního charakteru. Z těchto 
výrobků se látky dostávají do odpadních vod a při nedokonalém vyčištění dále i do vodního 
recipientu.  Musk sloučeniny se nacházejí ve všech sloţkách ţivotního prostředí.  
 Cílem této bakalářské práce bylo stanovení vybraných zástupců lineárních musk sloučenin, 
konkrétně citronellolu, isobornyl acetátu, allyl cyklohexyl propionát a hexylcinnamic 
aldehydu. Tyto analyty byly stanovovány v odpadních vodách z čistírny odpadních vod Brno-
Modřice a z čistírny odpadních vod v areálu Veterinární a farmaceutické univerzity Brno. 
Analyty byly z vodní matrice extrahovány metodou mikroextrakce na tuhou fázi, finální 
stanovení bylo provedeno metodou plynové chromatografie s hmotnostně spektrometrickou 
detekcí. Ze získaných výsledků vyplývá, ţe musk sloučeniny jsou v odpadních vodách 
přítomny, a to v koncentračním rozmezí desetin aţ jednotek ng/ml.  
 
ABSTRACT  
 Synthetic fragrances are part of many consumer products, from which they get to waste 
water and to water recipient due to imperfect cleaning. Musk compounds can be found 
in almost every parts of nature environment. 
 Purpose of this bachelor thesis was assesment of selected representatives linear musk 
compounds, concretely citronellol, isobornyl acetate, allyl cyklohexyl propionate and 
hexylcinnamic aldehyde. This analytes were determined in waste water in inflow and outflow 
from wastewater treatment plant in Brno-Modřice and wastewater treatment plant in area 
Veterinary and Pharmaceutical university Brno. Analytes were extracted by using method of 
solid phase microextraction, final assesment was done method of gas chromatography with 
mass spectrometry detection. Results were evaluated and it was found, that musk compounds 
are present in waste water in concentration range from 0,01 to 3,6 ng/ml.  
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 Bakalářská práce je zaměřena na sledování výskytu syntetických vonných látek ve vodním 
ekosystému. V přírodě byly tyto látky odedávna, avšak poptávka na trhu se neustále 
zvyšovala, a proto docházelo postupně k výrobě umělých, tj. syntetických vonných látek. 
Pro uspokojení trhu bylo a je nutné vyrábět stále větší mnoţství, případně vyvíjet i nové typy 
syntetických vonných látek. U těchto látek ještě nebyl dostatečně posouzen jejich vliv 
na ţivotní prostředí. Zdrojem těchto biologicky aktivních látek v environmentálním prostředí 
jsou hlavně vodní recipienty, do kterých jsou vypouštěny odpadní vody z čistíren odpadních 
vod (ČOV). Z recipientů se potom vonné látky mohou dostávat do půdního obalu země a také, 
a to vzhledem ke své lipofilitě, i do vodních organismů, kde se stávají potenciálním zdrojem 
kontaminace pro člověka.  
 V této práci byly sledovány čtyři konkrétní zástupci syntetických vonných látek 
(citronellol, isobornyl acetát, allyl cyklohexyl propionát a hexylcinnamic aldehyd), jejichţ 
přítomnost byla zjišťována na přítoku a na odtoku z ČOV v Brně-Modřicích a z ČOV 
situované v areálu Veterinární a farmaceutické univerzity Brno. Analyty byly z vodné matrice 
extrahovány metodou mikroextrakce na tuhou fázi (SPME). Pro identifikaci a kvantifikaci 
byla pouţita tandemová technika plynové chromatografie s hmotnostní spektrometrií.  
 Cílem této práce bylo zjištění koncentrací potenciálně nebezpečných lineárních musk 




2 TEORETICKÁ ČÁST 
2.1 Syntetické vonné látky 
 Vonné látky se dříve získávaly pouze z přírodních zdrojů (rostlinné a ţivočišné extrakty), 
avšak v dnešní době se jiţ bez synteticky vyrobených vonných látek neobejdeme, a to ze dvou 
důvodů. Prvním z nich je stále větší poptávka po výrobcích, v nichţ jsou obsaţeny a druhým 
důvodem je také touha po nových a překvapivých vůních. Vonné látky jsou obsaţeny nejen 
ve výrobcích, u kterých se vůně předpokládá a je zde ţádaná, jako jsou například parfémy, 
pěny do koupele, aviváţe a vonné oleje, ale jsou součástí i běţných kosmetických a čisticích 
prostředků a donedávna vůbec neparfémovaných technických výrobků, kam můţeme zařadit 
krémy, šampóny, kondicionéry a prací prášky. Důvodem parfémování výrobků je nejen 
dosaţení líbivé vůně pro zákazníka, ale také maskování neţádoucí vůně detergentů. Je proto 
zcela jasné, ţe v moderní společnosti má průmyslová výroba vonných látek své nezastupitelné 
místo.  
 Syntetické vonné látky jsou většinou velmi sloţité organické sloučeniny, protoţe se jedná 
o látky s nejrůznější strukturou. Mohou to být uhlovodíky, halogenderiváty, alkoholy, fenoly, 
thioly, ethery, sulfidy, dusíkaté deriváty, aldehydy, ketony, karboxylové kyseliny a jejich 
deriváty, především estery a laktony, heterocyklické sloučeniny a další. 
 Parfémované sloţky mohou být vyráběny z přírodních materiálů (silice, destiláty, extrakty) 
nebo z tzv. přírodně identických látek. Jedná se o látky, které mají shodnou chemickou 
strukturu jako látky vyskytující se v malém mnoţství v přírodě. Třetí skupinu tvoří látky, 
které se v přírodě vůbec nevyskytují a jsou vyrobeny synteticky [1]. 
 Pro větší přehlednost je klasifikace rozdělení vonných látek znázorněna na obrázku 1. 
Pro potřeby parfumérů není toto rozdělení velmi důleţité, protoţe při své práci upřednostňují 
dělení podle charakteristické vůně. Přesto se někteří výrobci parfémů na obalu pyšní tím, ţe je 
jejich výrobek připraven pouze z přírodních látek.  
 
 
Obrázek 1: Rozdělení vonných látek [2] 
 Významnou část tvoří tzv. musk sloučeniny neboli syntetické analogy piţma, coţ jsou 
syntetické vonné látky s charakteristickou mošusovou vůní. Mošus = piţmo (anglicky musk) 
je výměšek ze zvláštních ţláz některých ţivočichů, např. cibetek, bobra, ondatry a vydry [3]. 
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2.2 Musk sloučeniny 
 Musk sloučeniny patří do skupiny syntetických vonných látek, které se vyznačují 
specifickou vůní připomínající mošus (piţmo). 
 Podle chemické struktury je můţeme rozdělit do čtyř hlavních skupin: 
 Nitromusk sloučeniny  
 Polycyklické musk sloučeniny  
 Makrocyklické musk sloučeniny 
 Lineární musk sloučeniny  
Tabulka 1: Zástupci musk sloučenin [4] 
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2.2.1 Vlastnosti musk sloučenin 
 Jedná se o semivolatilní organické sloučeniny nepolárního charakteru. Znamená to, ţe se 
rozpouští v tucích a mísí se s nepolárními rozpouštědly, avšak ve vodě jsou naopak velmi 
málo rozpustné. Jsou to lipofilní látky, a proto se snadno absorbují na organickou hmotu, 
tj. dostávají se také do organismu, kde se mohou bioakumulovat. Těkavost i stabilita těchto 
látek je závislá na chemické struktuře. Relativní molekulová hmotnost musk sloučenin se 
pohybuje v rozmezí 200 aţ 300. Polycyklické a nitromusk sloučeniny jsou vzhledem ke své 
sloţité struktuře a odolnosti vůči chemickým změnám zařazovány mezi perzistentní 
sloučeniny. Mohou proto kontaminovat ţivotní prostředí a zůstávat v něm v důsledku své 
vysoké stability velmi dlouho, a proto jejich koncentrace ve sloţkách ţivotního prostředí stále 
narůstá. Některé nitromusk sloučeniny bývají dokonce označovány jako potenciální 
karcinogeny, a proto byla jiţ v minulosti omezována a v některých zemích také zakázána 
jejich výroba. Syntetické vonné látky se jiţ běţně vyskytují ve sloţkách ţivotního prostředí, 
zejména ve vodním prostředí, a proto patří k novodobým perzistentním organickým 
polutantům (POPs) [2]. 
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2.2.2 Musk látky v ţivotním prostředí 
 Pohyb a chování musk sloučenin v environmentálním prostředí se odvozuje od jejich 
chemických a fyzikálních vlastností. Musk sloučeniny se do ţivotního prostředí dostávají jiţ 
několik desítek let a ve stopových koncentracích jsou přítomny ve všech sloţkách ţivotního 
prostředí. Kontaminace vodního ekosystému, odkud se mohou dostávat do dalších sloţek 
ţivotního prostředí, je způsobena především odpadními vodami pocházejícími z domácností, 
případně z průmyslu, které se po vyčištění v ČOV vypouštějí do povrchových vod. Protoţe 
technologie pouţívané v ČOV nestačí na úplnou degradaci syntetických vonných látek 
přítomných v odpadních vodách, zůstávají tyto látky v čistírenských kalech, případně se 
dostávají do vodního prostředí, odkud vzhledem ke své lipofilitě mohou přecházet rovněţ 
do vodních organismů, především do ryb, a tak kontaminovat potravní řetězec [2]. 
 
Obrázek 2: Průnik musk látek do životního prostředí [5] 
2.2.3 Lineární musk sloučeniny 
 Lineární musk sloučeniny, známé také pod názvem alicyklické musk sloučeniny (případně 
cykloalkyl estery), se začaly vyrábět poměrně nedávno. Představují relativně mladou skupinu 
syntetických vonných látek, která se od ostatních skupin, tj. nitromusk sloučenin, 
polycyklických a makrocyklických musk sloučenin, liší především svou strukturou. Důvodem 
jejich zavedení do výroby byl hlavně ekologický aspekt, protoţe lineární musk sloučeniny 
jsou přívětivější k ţivotnímu prostředí, a to vzhledem k mnohem lepší biodegradovatelnosti. 
Zároveň bylo zapotřebí nahradit vysokou produkci bioakumulativních a perzistentních, 
tj. špatně odbouratelných nitro a polycyklických musk látek. 
 Tyto látky patří mezi nové environmentální polutanty a jejich vliv na ţivotní prostředí 
a ţivé organismy není ještě zcela prozkoumán. V současnosti je však produkováno velké 
mnoţství lineárních musk sloučenin s nejrůznější strukturou a proto je výzkum účinků těchto 
látek na ţivotní prostředí zvláště důleţitý [6].  
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Obrázek 3: Strukturní vzorec citronellolu [7] 
Tabulka 2: Základní vlastnosti citronellolu [7] 
systematický název 3,7-dimethyloct-6-en-1-ol 
molekulový vzorec C10H20O 













Obrázek 4: Strukturní vzorec isobornyl acetátu [8] 
Tabulka 3: Základní vlastnosti isobornyl acetátu [8], [9] 
systematický název [(1R,3S,4S)-4,7,7-trimethyl-3-
bicyclo[2.2.1]heptanyl] acetate 
molekulový vzorec C12H20O2 











Obrázek 5: Strukturní vzorec allyl cyklohexyl propionátu [10] 
Tabulka 4: Základní vlastnosti allyl cyklohexyl propionátu [10], [11] 
systematický název Allyl 3-cyklohexylpropanoate 
molekulový vzorec C12H20O2 





2.2.4.4 Hexylcinnamic aldehyd 
O
CH3  
Obrázek 6: Strukturní vzorec hexylcinnamic aldehydu [12] 
Tabulka 5: Základní vlastnosti hexylcinnamic aldehydu [12] 
systematický název (2E)-2-Benzylideneoctanal 
molekulový vzorec C15H20O 








2.3 Stanovení musk sloučenin 
 Musk sloučeniny jsou semivolatilní nepolární organické látky, které se v ţivotním 
prostředí vyskytují ve stopových mnoţstvích, a proto je zapotřebí zvolit vhodnou analytickou 
metodu, abychom tyto látky mohli na těchto koncentračních hladinách stanovit. Rovněţ je 
velmi důleţitá optimalizace komplexního analytického procesu a také zabránění moţnosti 
vzniku sekundární kontaminace, protoţe syntetické vonné látky se vyskytují všude okolo nás. 
Analytický pracovník by se měl vyvarovat pouţívání látek, které by mohly obsahovat musk 
sloučeniny, nejedná se pouze o parfémy, ale také o mýdla a ostatní hygienické a kosmetické 
prostředky.  
 Rovněţ čištění laboratorního skla je důleţitou součástí analytického postupu. Je proto 
nutné se vyhnout všem detergentům a čisticím prostředkům. Sklo se umývá specifickým 
způsobem tak, ţe se co nejvíce oplachuje v čisté, nejlépe destilované vodě; potom se umyté 
sklo naloţí, a to pro případné odstranění zbytkových organických látek, do kyseliny 
chromsírové. Poté se sklo znovu umyje v destilované vodě a nakonec se vysuší při vyšší 
teplotě [2]. 
2.3.1 Odběr, transport a uchování vzorku 
 Na začátku celého procesu je odběr vzorku a s ním související i doprava tohoto vzorku 
do laboratoře. Je velmi důleţité získat reprezentativní vzorek vzorkované matrice, v našem 
případě na přítoku a na odtoku ČOV. Nutno si uvědomit, ţe chyby, které jsou způsobené při 
odběru vzorku nebo jeho nesprávným skladováním, jiţ obvykle nelze napravit sebelepším 
přesným a správným analytickým postupem, a proto je proces vzorkování velmi důleţitým 
krokem k získání správných výsledků. Proto by měl odběry vzorku provádět kvalifikovaný 
a zkušený pracovník, a to nejlépe po předchozí domluvě s pracovníkem vykonávajícím 
rozbor, aby bylo ještě před odběrem jasné, co má odebíraný vzorek reprezentovat. Způsob 
vzorkování je odvozen ze skupenství vzorku a z povahy stanovovaného analytu.  
Protoţe sledovanými analyty jsou musk sloučeniny, které patří mezi semivolatilní látky, 
které mohou snadno podléhat fotodegradaci, odebírá se vzorek do tmavé skleněné 
vzorkovnice naplněné vodou aţ po okraj.  
 Doba, která uplyne mezi odběrem a analýzou, by měla být co nejkratší. Po odběru je proto 
důleţité co nejrychleji dopravit vzorek do laboratoře, aby nedošlo k ţádným změnám 
ve vzorku umístěném do vzorkovnice. Mělo by se také dbát na to, aby nedošlo k sekundární 
kontaminaci z vnějšího prostředí, a proto je nutné zkontrolovat těsnost víček u vzorkovnic. 
K tomu, aby nedošlo k ţádným změnám, zejména k vystavení vzorkovnice nevhodné teplotě 
nebo k fotodegradaci, mohou slouţit tzv. transportní chladničky, kde je vzorek uchováván při 
konstantní teplotě 1 - 4 °C. 
 V laboratoři by mělo co nejdříve následovat zpracování vzorku. V ideálním případě je 
analýza prováděna ihned po převezení vzorku do laboratoře. Pokud tento postup není moţné 
z časových důvodů realizovat, lze vzorek uchovat za splněných podmínek aţ do doby 
analýzy. Mohou se uchovat v chladničce v původní vzorkovnici, aby se zamezilo co 
nejmenším ztrátám. Vzorky se musí skladovat v temnu, aby nedocházelo v fotodegradaci, 
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a také v chladu, čímţ se omezuje biodegradace a ztráty vypařováním. Před rozborem je nutné 
vzorky vytemperovat na poţadovanou teplotu vzorku, obvykle 20 °C [13]. 
2.3.2 Izolace analytů z matrice 
 K izolaci těkavých organických látek z vod a k jejich zakoncentrování je moţné pouţít 
následující postupy. 
 Vytvoření rovnováhy mezi kapalným vzorkem a jeho plynnou fází v uzavřeném 
prostoru s následnou analýzou plynné fáze (tzv. statický head-space) 
 Extrakce plynem se zakoncentrováním na tuhém sorbentu (tzv. dynamický head-space) 
 Extrakce rozpouštědlem nemísitelným s vodou  
 Extrakce tuhým sorbentem 
 Destilační zakoncentrování. 
 Pro izolaci semivolatilních syntetických vonných látek z vodní matrice se pouţívá metoda 
statického head-space, tj. vzorkování z rovnováţné plynné fáze, s následnou analýzou plynné 
fáze pomocí SPME (solid phase microextraction, tj. mikroextrakce na tuhou fázi) nebo přímá 
analýza vodné fáze pomocí SPME [14].  
2.3.2.1 Metoda statického head-space 
 Při aplikaci této metody je zapotřebí dosáhnout rovnováhy mezi analyzovaným vzorkem 
(vodná fáze) a plynnou fází v uzavřeném prostoru vialky. Pro lepší a rychlejší ustanovení 
rovnováhy se nádobka se vzorkem nechá temperovat v termostatu po určitou dobu. Teplota 
temperace závisí na bodu varu analytu. Doba temperace pro ustanovení rovnováhy musí být 
dostatečně dlouhá, většinou se stanovuje experimentálně, avšak nebývá delší neţ 60 minut. 
U této metody můţe nastat problém s kvantifikací, protoţe musí být dosaţeno toho, 
ţe všechen analyt přejde do plynné fáze; k tomu se pouţívá tzv. vysolení [14]. 
 
Obrázek 7: Technika head-space se SPME [15] 
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2.3.2.2 SPME ‒ mikroextrakce tuhou fází 
 Tato separační metoda představuje velmi jednoduchou a účinnou adsorpčně desorpční 
techniku zakoncentrování analytu, která má širokou oblast praktického vyuţití a je vhodná 
rovněţ pro izolaci musk sloučenin ze vzorku odpadní vody. Mikroextrakce tuhou fází je 
zaloţena na extrakci sledovaného analytu ze vzorku, a to z plynné fáze nebo z roztoku; sorpce 
probíhá na stacionární fázi umístěné na povrchu tenkého křemenného vlákna. Tento postup je 
výhodný, protoţe při něm dochází ke sjednocení procesu dávkování a extrakce a v důsledku 
toho i k omezení chyb při analýze. Nejdůleţitější částí aparatury je křemenné vlákno pokryté 
vrstvou polymeru, které je chráněno jehlou před mechanickým poškozením. Jehla slouţí 
k propíchnutí septa ve víčku vialky; poté lze před izolací analytu z matrice vysunout vlákno 
a tak zahájit proces extrakce. Mezi faktory, které ovlivňují extrakční průběh, patří druh 
sorbentu SPME vlákna, mnoţství vzorku, teplota extrakce, pH a iontová síla, doba sorpce 
a míchání vzorku. Po dosaţení rovnováhy se vlákno zatáhne zpět do jehly, která se celá 
vytáhne a můţe dojít přímo k desorpci. Vlákno se můţe desorbovat teplem, kde se vyuţívá 
nástřikový prostor plynového chromatografu, případně rozpouštědlem umístěným 
ve speciálním nástavci na HPLC [2]. 
 Postup při metodě SPME je znázorněn na obrázku 8, kde čas T1 představuje čas potřebný 
k dosaţení rovnováhy mezi plynnou a kapalnou fází vzorku, čas T2 je doba sorpce analytu 
na vlákno a čas T3  je doba desorpce. K výhodám této metody patří rychlost izolace analytu, 
citlivost a také vysoká přesnost. 
 
Obrázek 8: Postup při SPME [16] 
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2.3.3 Detekce, identifikace a kvantifikace analytu 
2.3.3.1 Plynová chromatografie (GC) 
 Plynová chromatografie je analytická separační metoda zaloţena na rozdělování sloţek 
mezi dvě fáze, a to fázi pohyblivou-mobilní a nepohyblivou-stacionární. Mobilní fází je plyn 
(odtud nese plynová chromatografie i svůj název), stacionární fáze je umístěna v koloně. 
Sloţky vzorku se v systému GC separují po převedení do plynné fáze. Zařízení se pouţívá pro 
separaci, identifikaci a stanovení sloţitějších směsí plynů a těkavých látek. Výsledkem měření 
je chromatogram, který se vyuţívá k identifikaci (kvalitativní stanovení) a ke kvantitativnímu 
stanovení analytu. Mezi hlavní výhody této techniky patří jednoduché a rychlé provedení 
analýzy, účinná separace látek a malé mnoţství vzorku potřebného k analýze. Plynovou 
chromatografii je moţno pouţít pro velmi široký rozsah koncentrací analytů, pro určení 
hlavních sloţek směsí i pro stanovení stopových koncentrací.  
 U této metody se nejčastěji pouţívá eluční technika vnášení vzorku po jednorázovém 
nástřiku na kolonu. Jednotlivé sloţky vzorku jsou separovány na základě rozdílných interakcí 
se stacionární fází a jsou postupně vymývány (eluovány) inertním nosným plynem. Nosný 
plyn neinteraguje ani se vzorkem ani se stacionární fází, slouţí pouze k transportu vzorku 
(jeho jednotlivých sloţek - analytů) kolonou. Analyty, které vycházejí z kolony, jsou postupně 
detekovány; signál odpovídá jejich koncentraci v nosném plynu. Signál odpovídající 
koncentraci určitého analytu je funkcí času; je to tzv. retenční čas, který je charakteristickou 
vlastností separované látky [17,18].  
Plynový chromatograf 
 Základní zařízení pro plynovou chromatografii je tvořeno zdrojem nosného plynu (mobilní 
fáze), injektorem zajišťujícím nástřik vzorku, kolonou umístěnou v termostatu, na které 
probíhá chromatografická separace, detektorem a vyhodnocovacím zařízením. Jednoduché 
schéma plynového chromatografu je znázorněné na obrázku 9. 
 
Obrázek 9: Základní schéma plynového chromatografu [19] 
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Mobilní fáze ‒ nosný plyn  
 V plynové chromatografii se jako mobilní fáze pouţívá inertní plyn, jehoţ úlohou je 
především transportovat sloţky vzorku kolonou. Zdrojem nosného plynu je tlaková láhev, 
podle zvoleného způsobu detekce separovaných sloţek se pouţívá vodík, dusík, helium nebo 
argon. Při volbě plynu hraje roli také ekonomický aspekt a potřebná účinnost. Průtok nosného 
plynu je regulován elektronicky. Pro stopovou analýzu je nejvhodnější helium. 
Injektor 
 Injektor slouţí k dávkování analyzovaného vzorku na začátek kolony, k převedení vzorku 
do plynného stavu a k  jeho vnesení do proudu nosného plynu. Dávkování většinou probíhá 
pomocí mikrodávkovače nebo dávkovacích ventilů přes pryţové septum ručně, případně 
automatickými dávkovači. Dávkování vzorku přímo na kolonu se provádí různými způsoby, 
a to dávkování s děličem toku (split injector) nebo bez děliče toku (splitless injector); další 
moţností je dávkování přímo do kapilární kolony (on column injector).  
Kolony ‒ stacionární fáze 
 Tato část plynového chromatografu je velmi důleţitá, protoţe zde nastává separace sloţek. 
Rozlišujeme dva typy kolon pro plynovou chromatografii, tj. náplňové a kapilární.  
 Náplňové kolony jsou skleněné nebo nerezové trubice o vnitřním průměru 2‒5 mm a délce 
1‒5 m. Kolony jsou plněny adsorbenty na bázi silikagelu a aktivního uhlí, molekulovými síty 
nebo tzv. porapakem (kopolymer styrenu a divinylbenzenu). Nosičem kapalné fáze můţe být 
křemelina nebo modifikovaná křemelina. Stacionární fáze se volí podle povahy 
analyzovaného vzorku, od nepolární aţ po polární fázi. Výhodou je větší kapacita neţ 
u kapilárních kolon, avšak mají poněkud horší rozlišovací schopnost.  
 Kapilární kolona je nejčastěji křemenná a je pokryta polyimidem. Vnitřní průměr kapilár 
se pohybuje v rozmezí 0,1‒0,6 mm a délka v rozmezí 10‒100 m. Na vnitřní stěně kapilárních 
kolon je nanesena chemicky vázaná stacionární fáze. Kapilární kolony jsou mnohonásobně 
účinnější neţ kolony náplňové. 
Termostat  
 Termostat umoţňuje udrţet konstantní teplotu kolony, případně injektoru a tvorbu 
teplotního programu pro gradientovou eluci. Optimální teplota kolony se odvíjí od bodu varu 
jednotlivých sloţek a poţadovaného rozlišení. Zvýšení teploty kolony vede k zvýšení tlaku 
par sloţky a k sníţení retenčního času, coţ má za následek zkrácení analýzy a rovnoměrnou 
eluci jednotlivých zón.  
Detektory 
 Detektor je zařízení, které reaguje na změny sloţení mobilní fáze (přítomnost analytu) 
a převádí je na měřitelný signál, který je zaznamenáván v závislosti na čase. Detektory 
umoţňují registraci jednotlivých zón separovaných sloţek, jejich identifikaci a kvantifikaci. 
Při výběru detektoru hraje významnou roli především jeho citlivost, dále odezva na obsah 
analytu a selektivita. Detektory pouţívané v plynové chromatografii jsou buď univerzální, 
pouţitelné k detekci širokého spektra sloučenin nebo selektivní, umoţňující z hlediska 
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principu detekci sloučenin specifických vlastností. Podle děje, který probíhá při detekci, 
můţeme detektory rozdělit na destruktivní a nedestruktivní. Mezi nejvýznamnější detektory 
patří tepelně vodivostní detektor (univerzální, nedestruktivní), plamenový ionizační detektor 
(selektivní pro sloučeniny s CH vazbami, destruktivní) a detektor elektronového záchytu 
(selektivní pro sloučeniny s halogeny, heteroatomy, nitroderiváty atp., nedestruktivní).  
Vyhodnocení 
 Vyhodnocení je dnes zpravidla prováděno zařízením připojeným k počítači (ChemStation). 
Chromatogram, který získáme, slouţí dále k identifikaci a kvantifikaci. Charakteristický 
koncentrační nebo hmotnostní profil signálu detektoru pro separovanou sloţku vzorku 
představuje v ideálním případě symetrické maximum (pík) gausovského tvaru. Poloha píku 
v chromatogramu odpovídá retenčnímu času nebo retenčnímu objemu separované 
sloţky [17,18]. 
2.3.3.2 Hmotnostní spektrometrie (MS) 
 Hmotnostní spektrometrie je separační metoda, u které dochází ke vzniku iontů a následně 
k jejich separaci, a to podle poměru hmotnosti a náboje (m/z). Jedná se o metodu určování 
atomů, molekul a jejich částí po jejich převedení na kladné a záporné ionty. Výsledkem je 
hmotnostní spektrum, které představuje záznam relativní četnosti iontů vzniklých ionizací 
původní částice, a to v závislosti na poměru jejich hmotnosti a neseného náboje. Při vhodné 
interpretaci výsledků má tato metoda velmi dobrou vypovídající schopnost zvláště o struktuře 
analyzovaných látek. Její hlavní analytické vyuţití je především v oblasti stopové analýzy 
organických látek s důrazem na zjištění jejich struktury [17,18]. 
Hmotnostní spektrometr 
Hmotnostního spektrometr je tvořen iontovým zdrojem, hmotnostním analyzátorem 
(separátor) a detektorem. Jednoduché schéma hmotnostního spektrometru je uvedeno 
na obrázku 10.  
 
 




Iontový zdroj  
 Iontový zdroj slouţí k převedení analyzované látky do ionizovaného stavu. Neutrální 
částice (molekula, atom, radikál) se musí vhodným způsobem dodat dostatečné mnoţství 
energie, aby došlo ke vzniku iontů. V prostoru iontového zdroje dochází i k většině 
fragmentačních reakcí vedoucích k destrukci chemických vazeb vzniklého iontu. Ionizační 
techniky se dělí podle mnoţství dodané energie na tzv. měkké, při kterých je energetický 
přebytek dodaný ionizované molekule malý a pravděpodobnost fragmentace nízká, a dále 
na tvrdé, při nichţ dodaná energie postačuje k rozsáhlejší fragmentaci primárně vzniklého 
iontu. 
 Nejběţnějším postupem ionizace je v dnešní době ionizace svazkem urychlených 
elektronů. Ionizace elektronem (EI) je tvrdá ionizační metoda, u které je energetickým 
procesem vedoucím k tvorbě iontů interakce molekul analyzované látky M s proudem 
urychlených elektronů. Při této interakci dochází k následujícímu ději: 𝑀 + 𝑒− → 𝑀+° + 2𝑒−. 
Částice interagují se vzniklými elektrony o energii 70 eV za vzniku molekulových iontů 
(radikál‒kationt) a následně i dalších fragmentů. Pro tuto metodu ionizace je moţné vytvářet 
knihovny spekter; proto se vyuţívá při zejména pro identifikaci neznámého analytu.  
 Mezi další ionizační metody patří chemická ionizace (CI), kde se jedná o měkkou techniku 
a dále ionizace pomocí elektrospreje (ESI), coţ je rovněţ měkká ionizační technika, která má 
svůj význam především vzhledem k moţnosti převodu iontů z kapalné do plynné fáze. 
Dalšími moţnostmi ionizace je termosprej nebo chemická ionizace za atmosférického tlaku 
(APCI). 
Hmotnostní analyzátor 
 Hmotnostní analyzátor má funkci disperzního prvku, který umoţňuje rozdělit v prostoru 
nebo v čase směs iontů o různých poměrech hmotnosti k náboji (m/z), získanou z iontového 
zdroje. Běţně pouţívaným analyzátorem je kvadrupólový analyzátor (Q), který je sloţen 
ze čtyř kovových tyčí kruhového průřezu uspořádaných v podélné ose do čtverce, které jsou 
připojené ke zdrojům stejnosměrného a vysokofrekvenčního střídavého napětí. Ionty 
vykonávají při průchodu tímto polem sloţité kmity a filtrem projdou pouze ty, které se 
pohybují po tzv. stabilní dráze; ostatní se vybijí dotekem s některou tyčí. Dalším významným 
analyzátorem je iontová past (IT), kde jsou na začátku procesu uvnitř zařízení nashromáţděny 
ionty, které jsou s postupně se zvyšující amplitudou střídavého napětí vypuzeny z pasti podle 
rostoucího m/z a následně jsou vedeny k detektoru. V principu je nejjednodušším 
hmotnostním analyzátorem průletový analyzátor (analyzátor doby letu ‒ TOF), který je 
tvořený pouze evakuovanou trubicí. Separace iontů zde probíhá na základě jejich odlišné 
doby letu z iontového zdroje do detektoru. Ionty s odlišným m/z vystupující z iontového 
zdroje mají při stejné kinetické energii rozdílnou rychlost a s tím související i rozdílnou dobu 
letu analyzátorem. 
Detektor 
 Detektor zachycuje proud iontů po průchodu hmotnostním analyzátorem a poskytuje signál 
úměrný počtu dopadajících iontů. Mezi nejčastěji pouţívané detektory patří elektronový 
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násobič, který vyuţívá efekt násobení elektronů vzniklých po dopadu iontů; další moţností je 
vyuţití fotonásobičových detektorů, které mají vyšší citlivost a delší ţivotnost.  
Vakuový systém  
 Hmotnostní spektrometr je zařízení, které potřebuje ke své práci prostředí velmi nízkých 
tlaků. Ionty vznikající v iontovém zdroji totiţ nesmějí neřízeně měnit svoji energii, zejména 
nechtěnými sráţkami. Nedílnou součástí je proto výkonný, nejčastěji dvoustupňový vakuový 
čerpací systém. První stupeň je zajištěn běţnými mechanickými rotačními pumpami, na druhý 
stupeň se pro dosaţení poţadovaného vakua pouţívají difúzní nebo turbomolekulární pumpy.  
Vyhodnocení  
 Signál z detektoru je následně zpracován vhodným programovým vybavením 
vyhodnocovacího zařízení. Výsledkem je hmotnostní spektrum, které v principu umoţňuje 
určit strukturu dané látky [17,18]. 
 
2.3.3.3 Spojení plynové chromatografie s hmotnostní spektrometrií 
 Vhodným detektorem pro plynovou chromatografii je také hmotnostně spektrometrický 
detektor, čímţ získáme tandemové spojení GC/MS a mohou se tak vyuţít výhody obou 
technik. Důsledkem je výrazné sníţení detekčních limitů a také zvýšení selektivity. 
Aplikovatelnost GC/MS metody je omezena pouze poţadavkem dostatečné těkavosti 
analyzované látky. Spojení má význam při analýze neznámých sloţek směsí. Výsledkem je 
hmotnostní spektrum kaţdé sloţky, coţ nám umoţní identifikaci neznámého analytu pomocí 
porovnání hmotnostních spekter s knihovnou spekter. Vzhledem k vysoké citlivosti detekce 
pomocí hmotnostního spektrometru je aplikace GC/MS zvláště vhodná pro stopovou aţ 
ultrastopovou analýzu. Metoda je vyuţívána především v potravinářském, kosmetickém 
a farmaceutickém průmyslu, dále také v toxikologii, ekologii a medicíně [17,18]. 
2.4 Znečištění vod, odpadní vody 
 Odpadní vody jsou vody, které mají po pouţití změněnou jakost způsobenou především 
změnou sloţení nebo teploty. Odpadní vody se rozdělují do třech hlavních skupin podle 
původu, a to na vody splaškové, městské a průmyslové. V těchto vodách se mohou nacházet 
závadné látky, které mohou změnit jakost povrchových, podzemních nebo odpadních vod. 
Závadné látky se dále dělí na nebezpečné látky a zvláště nebezpečné látky. Mezi zvláště 
nebezpečné látky patří například rezistentní syntetické látky, kde patří rovněţ syntetické 
vonné látky, jejichţ sledování bylo tématem této bakalářské práce [3]. 
 Produkce syntetických vonných látek se na světě pohybuje kolem 10 000 tun za rok. Jejich 
koncentrace v prostředí jsou zjišťovány asi od 80. let minulého století. Vzhledem ke své 
obtíţné biologické rozloţitelnosti a značné schopnosti bioakumulace patří k potenciálním 
kontaminantům. Tyto chemické sloučeniny byly prokázány v odpadních a povrchových 
vodách, v rybách a jiných vodních organismech, v sedimentech a plaveninách. V odpadních 
vodách závodů, které vyrábějí různé kosmetické přípravky, byla ve vodě odebrané na přítoku 
na biologickou čistírnu odpadních vod naměřena průměrná koncentrace směsi syntetických 
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vonných látek cca 650 μg/l a na odtoku asi 40 μg/l. Účinnost biologického čištění byla sice 
vysoká (asi 94 %), avšak většina látek byla zadrţena pouhou sorpcí na kal. Na podkladě toho 
nelze říci, ţe se jedná o degradaci nebo přeměnu těchto látek přítomných v odpadních vodách, 
ale tyto kontaminující látky pouze přejdou do jiné matrice, tj. do čistírenského kalu, odkud se 
při zpracování mohou dostat zpět do ţivotního prostředí [3]. 
 Znečištění vody můţeme chápat jako změnu fyzikálních, chemických a biologických 
vlastností vody, která omezuje nebo znemoţňuje její pouţití k danému účelu. Znečišťující 
látky mají velmi široký charakter, a proto neexistuje jeden univerzální proces, kterým by bylo 
moţné odstranit všechny formy znečištění. Je zapotřebí pouţít více rozdílných procesů 
zařazených za sebou, které se nazývají jednotkové operace. V technologii čištění odpadních 
vod se poţívají procesy mechanické, chemické, fyzikálně chemické a biologické, ať uţ 
aerobní nebo anaerobní [20]. 
2.5 Čistírna odpadních vod (ČOV) 
 Čistírny odpadních vod se většinou skládají ze třech stupňů, a to primárního mechanického 
stupně, sekundárního biologického stupně a terciárního stupně, který slouţí k odstranění 
zbytkového znečištění a probíhají v něm konečné úpravy vody tak, aby vypouštěná voda měla 
odpovídající jakost.  
2.5.1 Mechanické čištění 
 Mezi nejčastěji pouţívané mechanické procesy pouţívané při čištění odpadních vod patří 
usazování a zahušťování. Mechanická separace se obvykle provádí ve dvou stupních. 
V prvním stupni se odděluje hrubší materiál na česlích a v lapácích štěrku a písku. Cílem 
hrubého předčištění je také ochrana některých částí ČOV, protoţe velké plovoucí části by 
mohly způsobovat poruchy strojního zařízení. V druhém stupni se v usazovacích nádrţích 
odstraňují ostatní sedimentující látky. Mechanickým čištěním dojde k odstranění zhruba 
třetiny obsahu látek spotřebovávajících kyslík. Tento stupeň je velmi důleţitý, protoţe 
zabraňuje zvýšené tvorbě kalu u výpusti z usazovacích nádrţí. Tento stupeň čištění však není 
zcela dostatečný, a proto na něj navazuje biologické čištění [20,21]. 
2.5.2 Biologický stupeň 
 Základním principem biologických čistírenských procesů jsou biochemické redoxní 
reakce, které probíhají pomocí mikroorganismů. Část látek se působením mikroorganismů 
zoxiduje na CO2 a H2O a z další části se vytvoří zásobní látky. Rychlost rozkladného procesu 
závisí na mnoha faktorech, tj. na obsahu kyslíku, pH, teplotě, typu znečištění, přítomnosti 
toxických látek aj. Mikroorganismy mohou odstraňovat pouze biologicky rozloţitelné 
organické látky; snaţí se tak napodobit přirozený proces samočištění ve vodách.  
 Aktivační proces neboli také aktivace je proces, kdy odpadní voda přitéká do aktivační 
nádrţe, ve které se mísí s recirkulovaným aktivovaným kalem. Směs se intenzivně 
provzdušňuje vzduchem a poté putuje do dosazovací nádrţe, kde se aktivovaný kal separuje 
od vyčištěné vody. Aby byl biochemický rozklad organických látek účinný a dostatečně 
rychlý, je třeba zajistit potřebné mnoţství aktivovaného kalu v odpadní vodě. To lze zajistit 
vracením (recirkulací) většiny aktivovaného kalu ze sekundární dosazovací nádrţe. 
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Aktivovaným kalem nazýváme směsnou polykulturu, kde se kromě různých bakterií mohou 
vyskytovat také houby, plísně a kvasinky. Z vyšších organismů se v aktivovaném kalu mohou 
vyskytovat bičíkovci, nálevníci, háďátka a vířníci. Účelem biologického čištění je zejména 
odstranění organických látek z odpadní vody.  
 Do biologického stupně je moţné také zařadit biologické odstraňování anorganického 
dusíku a fosforu. Přísun sloučenin těchto prvků do přírodních vod odpadními vodami je 
neţádoucí hlavně z důvodu eutrofizace. Principem biologického odstraňování anorganického 
dusíků je biochemická oxidace amoniakálního dusíku na dusitany a dusičnany, tento proces se 
nazývá nitrifikace; následující biochemická redukce na plynný dusík se nazývá denitrifikace. 
Fosfor lze z odpadních vod odstranit metodami fyzikálně chemickými, které jsou zaloţeny 
na tvorbě nerozpustných fosforečnanů a rovněţ biologickými metodami, které jsou zaloţeny 
na schopnosti některých druhů mikroorganismů aktivovaného kalu akumulovat fosfor 





3 EXPERIMENTÁLNÍ ČÁST 
3.1 Laboratorní vybavení 
3.1.1 Pouţité standardy 
Citronellol [100%] (AROMA a.s., ČR) 
Isobornyl acetát [100%] (AROMA a.s., ČR) 
Allyl cyklohexyl propionát [100%] (AROMA a.s., ČR) 
Hexylcinnamic aldehyd [100%] (AROMA a.s., ČR) 
3.1.2 Pouţité chemikálie 
Aceton v čistotě pro organickou stopovou analýzu (Merck, Německo) 
Chlorid sodný (Lachema a.s., Brno) 
Milli-Q voda 
Helium 6.0 (SIAD, ČR) 
3.1.3 Pouţité přístroje 
Mikropipety (Biohit, Finsko) 
Analytické váhy (Asia Technology and Instrument, Ltd.) 
Magnetická míchačka s ohřevem (Nüve, Turecko) 
Drţák pro SPME 
SPME vlákno (modré): 65 μm PDMS/DVB 
SPME  vlákno (šedé): 50/30 μm DVB/CAR/PDMS 
Zařízení pro přípravu Milli-Q vody (Millipore QGARD) 
Plynový chromatograf Agilent 6890N (Agilent Technologies, USA) 
Hmotnostní spektrometr Pegasus IVD (Leco, USA) 
3.2 Čištění laboratorního skla 
 Lze předpokládat, ţe sledované analyty budou v odpadních vodách přítomny ve velmi 
nízkých koncentracích, proto je čistota laboratorního skla velmi důleţitým aspektem při 
prováděné analýze. Pro dokonalé vyčištění nestačí pouţít klasické mycí prostředky, jejichţ 
obsahové látky mohou být při analýze naopak neţádoucí, protoţe mohou obsahovat 
syntetické vonné látky. Pro dosaţení poţadované čistoty byl pouţíván speciální postup 
čištění, který musel být striktně dodrţován. 
 Pouţívané vialky a vzorkovnice bylo nejprve nutné zbavit případných popisů a etiket. 
Potom byly vloţeny do nádoby s acetonem a v této nádobě byly umístěny do ultrazvukové 
lázně na dobu 20 minut. Následovalo vyjmutí z acetonu a sušení na vzduchu při laboratorní 
teplotě tak dlouho, dokud nádobky nebyly zcela suché. Pro odstranění případného zbytkového 
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organického znečištění byly nádobky naloţeny do kyseliny chromsírové na dobu minimálně 
24 hodin. Po uplynutí této doby byly důkladně opláchnuty v destilované vodě. Takto 
vyčištěné a suché sklo bylo nakonec vloţeno do vypalovací pece, kde bylo ponecháno 
při teplotě 400 °C po dobu 2 hodin. Před vlastní přípravou vzorku se doporučuje také 
vypláchnutí pouţívaným rozpouštědlem [9].  
3.3 Charakteristika míst odběru vzorků 
3.3.1 Čistírna odpadních vod Brno-Modřice 
 Čistírna odpadních vod v Modřicích slouţí k čištění odpadních vod přiváděných systémem 
kanalizačních stok z města Brna i z širokého okolí. Původní ČOV Brno-Modřice byla 
do provozu uvedena v roce 1961, a to jako klasická dvoustupňová čistírna s anaerobní 
stabilizací kalu. S rozvojem města byly postupně prováděny dílčí úpravy a rozšíření této 
ČOV. V letech 2001 aţ 2004 proběhla celková rekonstrukce této ČOV a její rozšíření. 
V současné době je zajištěna dostatečná kapacita čistírny i pro další očekávaný rozvoj města 
Brna a blízkého okolí; zařízení v současnosti splňuje veškeré poţadavky české i evropské 
legislativy.  
 Surová odpadní voda přitéká na čistírnu odpadních vod přes přítokový objekt, odtud 
pokračuje do lapáku štěrku a dále protéká česly; následuje lapák písku, který je rovněţ 
vybaven separací tuku. Po hrubém mechanickém předčištění se voda rozděluje do maximálně 
šesti usazovacích nádrţí, ve kterých dochází k mechanickému odstranění sedimentujících 
částic. Následuje biologický stupeň čištění, pro který se voda dopravuje do aktivačních nádrţí, 
kde pomocí mikroorganismů probíhají procesy defosfatace a denitrifikace. Po procesu 
aktivace je aktivační směs odváděna do šesti dosazovacích nádrţí, ve kterých dochází 
zejména k usazování a oddělení aktivovaného kalu. Část kalu se vrací zpět do procesu 
aktivace; tzv. recirkulovaný kal a nadbytečný kal je zpracován v kalovém hospodářství. 
Vyčištěná voda se odvádí do řeky Svratky přes objekt odtoku, který je vybaven měřením 
mnoţství a kvality vody. Přípustné mnoţství vypouštěných odpadních vod je Qmax = 4 222 l/s 
a Qbil = 61 520 m
3
/rok [22].  
3.3.2 Čistírna odpadních vod v areálu VFU Brno 
 Čistírna odpadních vod situovaná v areálu Veterinární a farmaceutické univerzitě Brno 
slouţí k čištění vod nejen ze sociálních zařízení, ale hlavně ze stájí, klinik a laboratoří. Tato 
čistírna byla vybudována v roce 1968, avšak vzhledem k jiţ nevyhovující kapacitě a zejména 
k zastaralému technologickému zařízení byla několikrát rekonstruována. V současné době 
splňuje příslušné normy, vyhlášky a parametry kanalizačního řádu města Brna. Mnoţství 






3.4 Pracovní postup 
3.4.1 Příprava roztoků 
 Standardy lineárních musk sloučenin, které byly pouţity pro přípravu zásobních roztoků 
pro analýzu, jsou výrobky české firmy AROMA a.s. a jsou vesměs pouţívány v celé ČR. Tyto 
látky lze povaţovat za 100%, a proto při přípravě zásobních roztoků se při výpočtech 
vycházelo z tabelovaných hodnot hustoty těchto látek.  
 Zásobní roztoky standardů byly připraveny tak, ţe bylo odebráno 10 μl standardu, který 
byl přidán k 10 ml acetonu. Z těchto jednotlivých zásobních roztoků byl dále připraven 
směsný zásobní roztok I; odebrán byl 1 ml ze zásobního roztoku citronellolu a 0,8 ml ze tří 
ostatních zásobních roztoků. Zásobní roztok I byl poté doplněn acetonem do objemu 10 ml. 
Následně byl vytvořen směsný zásobní roztok II, a to odebráním 100 μl směsného zásobního 
roztoku I a přidání 900 μl acetonu. Koncentrace jednotlivých látek v roztocích jsou 
prezentovány v tabulce 6.  
 
Tabulka 6: Koncentrace analytů v zásobních roztocích a ve směsných roztocích 
Analyt 
Koncentrace analytu v μg/ml 
Zásobní roztok Směsný roztok I Směsný roztok II 
Citronellol 855 85,50 8,550 
Isobornyl acetát 983 78,64 7,864 
Allyl cyklohexyl propionát 948 75,84 7,584 
Hexylcinnamic aldehyd 950 76,00 7,600 
 
3.4.2 Zjištění retenčních charakteristik a hmotnostních spekter analytů 
 Ke zjištění retenčních charakteristik a získání hmotnostních spekter analytů byly nejprve 
změřeny připravené zásobní roztoky standardů. Směsný roztok byl kapalným nástřikem 
nadávkován do plynového chromatogramu. Ze získaného chromatogramu byly odečteny 
retenční časy jednotlivých analytů. Podmínky pro nastavení plynového chromatogramu byly 
získány z jiţ dříve obhájených diplomových prací, jejichţ tématem bylo rovněţ stanovení 
musk sloučenin metodou GC/MS; v těchto pracích byla vyřešena optimalizace všech 




Tabulka 7: Podmínky použité pro plynový chromatograf 
Primární kolona SLB-5MS (30 m; 0,25 μm) 
Sekundární kolona BPX-50 (1,29 m; 0,1 μm) 
Nástřik  1 μl 
Nosný plny He, 6.0 
Injektor Splitless 
Teplota injektoru 235 °C 
Průtok nosného plynu 0,8 ml/min 
Nastavení průtoku konstantní průtok 
Teplota transfer line 280 °C 
 
Tabulka 8: Podmínky použité pro hmotnostní spektrometr 
Rozsah m/z 30‒300 
Rychlost sběru dat 100 spekter/s 
Napětí na detektoru 1800 V 
Teplota iontového zdroje 250 °C 
 
Tabulka 9: Základní teplotní program 1 
Teplotní krok (°C/min) t (°C) Drţení (min) 
‒ 40 1 
10 280 5 
 
3.4.2.1 Optimalizace teplotního programu 
 Teplotní program byl jiţ v dříve zpracovaných diplomových pracích optimalizován, přesto 
však bylo nutné jej znovu upravit pro konkrétní měření. Výsledky tohoto měření jsou 
prezentovány v kapitole 4.1. 
3.4.3 Optimalizace metody SPME 
 Jako výchozí podmínky byly pouţity výsledky optimalizace SPME z jiţ dříve sepsaných 
diplomových prací, zaměřených na stanovení lineárních musk sloučenin v odpadních vodách 




Tabulka 10: Výchozí podmínky metody SPME 
Typ vlákna PDMS/DVB 65 μm (modré) 
Provedení head-space 
Teplota sorpce 70 °C  
Doba ustálení rovnováhy 5 min 
Doba expozice vlákna 30 min 
Objem vialky 42 ml 
Objem vzorku  14 ml 
Přídavek NaCl 3,5 g 
Rychlost míchání 650 ot./min 
 
 Pro potřeby analýzy byl optimalizován pouze výběr vhodného vlákna. Byla testována dvě 
vlákna, která byla k dispozici a zdála se pro analýzu nejvhodnější. Výsledky této optimalizace 
jsou znázorněny v kapitole 4.2. 
Tabulka 11: Vlastnosti testovaných vláken 
Typ vlákna Tloušťka vrstvy 
PDMS/DVB (modré) 65 μm 
DVB/CAR/PDMS (šedé) 50/30 μm 
 
3.4.4 Stanovení analyzovaných látek v reálných vzorcích 
 Při stanovení reálných vzorků odpadní vody bylo postupováno následovně: 14 ml 
neředěného a nefiltrovaného vzorku odpadní vody bylo napipetováno do vialky o objemu 
42 ml, do které bylo naváţeno 3,5 g NaCl. Následovala extrakce metodou SPME na modré 
PDMS/DVB vlákno. 
3.4.4.1 Identifikace a kvantifikace 
 Sledované analyty byly identifikovány porovnáním retenčního času standardu a vzorku; 
kvantifikace, tj. stanovení jejich koncentrace, byla vypočtena z plochy píku. Kvantifikace 
sledovaných analytů byla prováděna na základě metody standardního přídavku. Jako 
standardní přídavek byl pouţit směsný roztok II, který byl přidáván k reálným vzorkům 
odpadní vody v mnoţství 14 μl. Výsledky jsou prezentovány v kapitole 4.5. 
Metoda standardního přídavku  
 Při aplikaci metody standardního přídavku je nutné provést vţdy minimálně dvě paralelní 
analýzy. První analýzou známého objemu vzorku (Vi) o neznámé koncentraci látky (ci) se 
dostane plocha píku (Ai). Druhým krokem je přidání známého objemu standardu (Vs) o známé 
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koncentraci standardu (cs) ke vzorku a po analýze se získá plocha píku (Ais). Poté výpočet pro 









  (1) 
ci ‒ neznámá koncentrace analytu ve vzorku (ng/ml) 
Ai ‒ plocha píku  
cs ‒ koncentrace standardu (ng/ml) 
Vs ‒ objem standardu (ml) 
Ais ‒ plocha píku po přidání standardu  
Vi ‒ objem vzorku (ml) 
 Přídavek standardu musí být dávkován v takovém mnoţství, aby došlo k dostatečnému 
zvýšení odezvy [23].  
3.5 Stanovení analytických parametrů ‒ LOD a LOQ 
 Mez detekce (LOD ‒ Limit of detection) a mez stanovitelnosti (LOQ ‒ Limit of 
quantification) jsou důleţité analytické parametry, které spolu úzce souvisí. Mez detekce 
určuje koncentraci, pro kterou je analytický signál významně odlišný od šumu. Mez 
stanovitelnosti odpovídá koncentraci, při které je přesnost taková, ţe je jiţ moţné provést 
kvantitativní vyhodnocení. Je stanoveno, ţe při aplikaci separačních metod se vyjadřuje mez 
detekce jako trojnásobek šumu základní linie a mez stanovitelnosti jako desetinásobek 
















hn ‒ šum základní linie 
m ‒ směrnice kalibrační přímky 
 Pro zjištění LOD a LOQ byly sestrojeny kalibrační křivky jednotlivých standardů, 
ze kterých byly získány potřebné směrnice. Výsledné hodnoty LOD a LOQ jsou uvedeny 
v kapitole 4.3. 
3.5.1 Příprava standardů pro sestrojení kalibračních křivek 
 K sestrojení kalibračních křivek bylo nutné získat 5 naředěných roztoků. Pro přípravu byl 
pouţit směsný pracovní roztok I, který byl postupně naředěn. Koncentrace analytů 
v naředěných roztocích jsou uvedeny v tabulce 12. Kaţdý naředěný roztok byl změřen podle 
optimalizovaných podmínek a z hodnot ploch píků byly sestrojeny kalibrační grafy pro kaţdý 
standard zvlášť. Pomocí těchto grafů pak byly získány směrnice kalibrační křivek, potřebné 
pro výpočet parametrů LOD a LOQ. 
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Tabulka 12: Koncentrace analytů v roztocích 
Analyt Koncentrace (ng/ml) 
Citronellol 15,27 10,69 5,344 3,054 1,527 
Isobornyl acetát 14,04 9,830 4,915 2,809 1,404 
Allyl cyklohexyl propionát 13,54 9,480 4,740 2,709 1,354 
Hexylcinnamic aldehyd 13,57 9,500 4,750 2,714 1,357 
 
3.6 Stanovení opakovatelnosti 
 Pro stanovení opakovatelnosti bylo provedeno měření pěti vzorků Milli-Q vody 
s přídavkem 1 ml směsného pracovního roztoku I a měření pěti reálných vzorků vody také 
s přídavkem 1 ml směsného pracovního roztoku I. Ze získaných dat byla opakovatelnost 




4 VÝSLEDKY A DISKUZE 
4.1 Optimalizace teplotního programu 
 Teplotní program ovlivňuje separaci analytů. Pro získání vhodného chromatogramu 
s dobře rozloţenými píky byly ověřovány čtyři teplotní programy, které jsou znázorněny 
v následujících tabulkách.  
Tabulka 13: Teplotní program 1 
Teplotní krok (°C/min) t (°C) Drţení (min) 
- 40 1 
10 280 5 
Doba analýzy: 30 min 
 
Tabulka 14: Teplotní program 2 
Teplotní krok (°C/min) t (°C) Drţení (min) 
- 40 1 
25 130 0 
5 260 0 
20 280 5 
Doba analýzy: 36,6 min 
 
Tabulka 15: Teplotní program 3 
Teplotní krok (°C/min) t (°C) Drţení (min) 
- 40 1 
10 150 0 
40 200 0 
30 280 2 





Tabulka 16: Teplotní program 4 
Teplotní krok (°C/min) t (°C) Drţení (min) 
- 40 1 
5 150 0 
30 200 0 
20 280 2 




Graf 1: Graf závislosti teploty na čase pro jednotlivé teplotní programy 
 
 Jako nejvhodnější byl zvolen teplotní program 4, při kterém měly píky na chromatogramu 
hezký tvar a dobře se separovaly. Získaný chromatogram po kapalném nástřiku je znázorněn 
























Obrázek 11: Chromatogram směsného standardu 
 








Citronellol 21,42 69 41, 55, 81, 95 
Isobornyl acetát 23,29 95 43, 93, 121, 136 
Allyl cyklohexyl propionát 25,46 55 41, 67, 95, 113 
Hexylcinnamic aldehyd 28,24 28,38 91 115, 129, 145, 159 
 
4.2 Optimalizace metody SPME 
 Před optimalizací bylo nejprve nutné provést aktivaci nových SPME vláken. Podle 
předepsaných podmínek se vlákno zasunulo do nástřikového prostoru plynového 
chromatografu, který byl vyhřátý na danou teplotu, kde se nechalo stanovenou dobu. 
Podmínky aktivace pro pouţívaná vlákna jsou uvedeny v tabulce 18.  
 
Tabulka 18: Podmínky aktivace vláken 
Typ vlákna Tloušťka vrstvy Teplota aktivace (°C) Doba aktivace (hod) 
PDMS/DVB (modré) 65 μm 250 0,5 




 Pro potřeby analýzy byl optimalizován pouze výběr vlákna a následně vliv vysolování. 
Proměřováno bylo modré PDMS/DVB a šedé DVB/CAR/PDMS vlákno a výsledky jsou 
znázorněny na grafu 2. 
 
 
Graf 2: Porovnání modrého a šedého vlákna 
 Z grafu jednoznačně vyplývá, ţe lepší výsledky byly dosaţeny s modrým vláknem 
(PDMS/DVB), které bylo poté vybráno pro další analýzu.  
 Pro zvýšení výtěţnosti analytů z roztoku bylo k 14 ml vzorku přidáno 3,5 g NaCl, coţ 
odpovídá 25 - 30 hm. %. Porovnání odezvy pro modré vlákno s přídavkem a bez přídavku 

























Graf 3: Porovnání vlivu vysolování 
 
 Chromatogram vytvořený optimalizovanou metodou sorpcí na modré (PDMS/DVB) 
vlákno s přídavkem soli ke vzorku je znázorněn na obrázku 12.  
 
 
Obrázek 12: Chromatogram směsného standardu při optimalizovaných podmínkách 
 
4.3 Stanovení analytických parametrů - LOD a LOQ 
 Pro stanovení analytických parametrů byly sestrojeny kalibrační křivky pro kaţdý 
standard, ze kterých byla získána směrnice pro výpočet LOD a LOQ. Šum byl odečten 
z chromatogramu, který odpovídal nejniţšímu bodu kalibrační křivky. Kalibrační křivky jsou 






















Tabulka 19: Hodnoty meze detekce a meze stanovitelnosti 
Analyt Šum Směrnice LOD (ng/ml) LOQ (ng/ml) 
Citronellol 348,8 85 999 0,0122 0,0406 
Isobornyl acetát 625,5 585 453 0,0032 0,0107 
Allyl cyklohexyl propionát 526,3 1 224 168 0,0014 0,0046 
Hexylcinnamic aldehyd 621,3 637 613 0,0029 0,0097 
 
4.4 Opakovatelnost měření 
 Opakovatelnost byla zjišťována analýzou pěti stejných vzorků Milli-Q vody, s přídavkem 
1 ml směsného roztoku I a pěti vzorků odpadní vody, rovněţ s přídavkem 1 ml směsného 
roztoku I. Z výsledků byla stanovena relativní směrodatná odchylka, jejíţ hodnoty jsou 
uvedeny v tabulce 20.   
 
Tabulka 20: Opakovatelnost měření vyjádřená jako relativní směrodatná odchylka 
Analyt RSD pro reálný vzorek (%) RSD pro Milli-Q vodu (%) 
Citronellol 8,41 4,61 
Isobornyl acetát 3,91 3,40 
Allyl cyklohexyl propionát 9,69 3,61 
Hexylcinnamic aldehyd 6,88 4,13 
 
 Ze získaných výsledků vyplývá, ţe při analýze reálných vzorku se jiţ projevoval matriční 
efekt, protoţe relativní směrodatná odchylka se u reálných vzorků pohybovala v rozmezí 
3,91 aţ 9,69 %, zatímco při měření pouze s Milli-Q vodou se relativní směrodatná odchylka 
pohybovala v rozmezí 3,40 - 4,61 %.  
4.5 Reálné vzorky odpadní vody 
 Vzorky odpadní vody byly odebírány v ranních hodinách na ČOV Brno-Modřice jako 
24 hodinové směsné vzorky a na ČOV VFU Brno, a to na přítoku a na odtoku z ČOV. Vzorky 
byly odebírány do tmavých skleněných lahví o objemu 1 l a po převezení do laboratoře byly 
ihned analyzovány. Odběr vzorků probíhal po dobu tří dnů, a to 10., 11. a 12. 5. 2016. 
 V tabulce 21 jsou prezentovány koncentrace sledovaných analytů na přítoku a odtoku 
z ČOV Modřice. Jak vyplývá z těchto výsledků, vybrané lineární musk sloučeniny byly 
detekovány, identifikovány a kvantifikovány na přítoku na ČOV Brno-Modřice, zatímco 
na odtoku z této ČOV jiţ všechny analyty detekovány nebyly. Nejvyšší koncentrace 
na přítoku byly stanoveny u hexylcinnamic aldehydu, u kterého se hodnoty pohybovaly 
v rozmezí jednotek ng/ml, nejvyšší hodnota byla 3,654 ng/ml. Na odtoku byly zjištěné 
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koncentrace mnohem niţší, a to v řádech desetin aţ setin ng/ml. Nejniţší hodnota byla 
prokázána u isobornyl acetátu, a to 0,016 ng/ml. Dva analyty nebyly jeden den na odtoku 
vůbec detekovány.  
 Na grafu 4 je názorně prezentováno sníţení koncentrace u allyl cyklohexyl propionátu 
na odtoku z ČOV, a to v porovnání s přítokem na ČOV. Z tohoto grafu jednoznačně vyplývá, 
ţe technologický proces pouţívaný na ČOV Brno-Modřice dokáţe tyto látky z vyčištěné 
odpadní vody částečně eliminovat. Pro názorný přehled jsou průměrné koncentrace 
jednotlivých analytů na přítoku a odtoku z ČOV Brno-Modřice znázorněné na grafu 5.  
 
Tabulka 21: Zjištěné koncentrace sledovaných analytů v odpadní vodě z ČOV Modřice 
  Výsledná koncentrace v ng/ml 
Analyt  10. 5. 11. 5. 12. 5. 
Citronellol 
přítok  2,699 1,010 0,977 
odtok 0,328 ND 0,338 
Isobornyl acetát 
přítok  1,088 1,414 0,314 
odtok 0,403 0,016 0,051 
Allyl cyklohexyl propionát 
přítok  1,817 0,469 0,363 
odtok 0,676 0,018 0,046 
Hexylcinnamic aldehyd 
přítok  3,654 1,577 0,559 
odtok 0,331 ND 0,049 





Graf 4: Koncentrace allyl cyklohexyl propionátu na přítoku a odtoku z ČOV Brno-Modřice 
 
 
Graf 5: Porovnání koncentrací na přítoku a odtoku z ČOV Brno-Modřice 
 
Výsledné koncentrace analytů v odpadních vodách odebíraných na ČOV v areálu VFU 
Brno jsou uvedeny v tabulce 22. Jak z této tabulky vyplývá, byly na přítoku ČOV detekovány 
a následně kvantifikovány všechny sledované lineární musk sloučeniny. Nejvyšší koncentrace 
na přítoku byla prokázána u citronellolu, u kterého se koncentrace pohybovala okolo hodnoty 
0,9 ng/ml; nejvyšší hodnota byla 0,968 ng/ml. U ostatních látek byly zjištěné koncentrace 






































setin ng/ml. Nejniţší hodnota byla zjištěna u allyl cyklohexyl propionátu, a to 0,010 ng/ml. 
Dva analyty nebyly ve dvou různých vzorcích na odtoku z této ČOV kvantifikovány.  
 Na grafu 6 je znázorněné sníţení koncentrace citronellolu na odtoku z ČOV v porovnání 
s přítokem, vyplývá z něho, ţe technologický proces pouţívaný na ČOV situované v areálu 
VFU Brno dokáţe lineární musk látky z odpadní vody eliminovat. Na odtoku byly vypočtené 
koncentrace mnohem niţší neţ na přítoku. Pro názorný přehled jsou průměrné koncentrace 
jednotlivých analytů na přítoku a odtoku z ČOV v areálu VFU Brno znázorněné na grafu 7. 
 
Tabulka 22: Zjištěné koncentrace sledovaných analytů v odpadní vodě z ČOV v areálu VFU Brno 
  Výsledná koncentrace v ng/ml 
Analyt  10. 5. 11. 5. 12. 5. 
Citronellol 
přítok  0,891 0,968 0,803 
odtok 0,034 0,403 0,173 
Isobornyl acetát 
přítok  0,501 0,421 0,928 
odtok <LOQ 0,133 0,030 
Allyl cyklohexyl propionát 
přítok  0,202 0,100 0,139 
odtok 0,010 0,089 0,021 
Hexylcinnamic aldehyd 
přítok  0,139 0,065 0,056 
odtok 0,025 0,063 <LOQ 
ND - nedetekováno (pod mezí detekce) 






Graf 6: Koncentrace citronellolu na přítoku a odtoku z ČOV v areálu VFU Brno 
 
 
Graf 7: Porovnání koncentrací na přítoku a odtoku z ČOV v areálu VFU Brno 
  
 Na základě porovnání vzorků ze sledovaných ČOV, které je znázorněné na grafu 8 lze 
konstatovat, ţe čistírna odpadních vod v Brně-Modřicích je na přítoku mnohem více zatíţena 
lineárními musk sloučeninami neţ čistírna odpadních vod v areálu VFU Brno. To bylo moţné 
předpokládat, protoţe ČOV v Brně-Modřicích má mnohem větší kapacitu a přitékají do ní 












































Graf 8: Porovnání ČOV Brno-Modřice a ČOV VFU na přítoku 
4.5.1 Účinnost čistícího procesu 
 Na základě naměřených koncentrací, které byly zprůměrovány, byla vypočítána účinnost 
jednotlivých ČOV. Výsledky jsou uvedeny v tabulce 23.  
Tabulka 23: Průměrné koncentrace analytů a účinnost čistícího procesu ČOV 














Citronellol 1,562 0,222 85,79 0,887 0,203 77,11 
Isobornyl acetát 0,939 0,157 83,28 0,617 0,054 91,25 
Allyl cyklohexyl propionát 0,883 0,247 72,03 0,147 0,040 72,79 
































 Cílem bakalářské práce bylo zhodnocení výskytu lineárních musk látek v odpadních 
vodách. Koncentrace čtyř vybraných analytů byly zjišťovány na přítoku a na odtoku ČOV 
Brno-Modřice a ČOV situované v areálu VFU Brno. Konkrétně byly sledovány citronellol, 
isobornyl acetát, allyl cyklohexyl propionát a hexylcinnamic aldehyd. Analyty byly z odpadní 
vody izolovány metodou mikroextrakce na tuhou fázi (SPME), jejich finální stanovení bylo 
prováděno metodou plynové chromatografie s detekcí pomocí hmotnostní spektrometrie.   
 Ze získaných výsledků vyplývá, ţe všechny sledované látky byly detekovány na přítoku 
do čistíren odpadních vod. Nejvyšší koncentrace byly zjištěny u citronellolu a hexylcinnamic 
aldehydu, a to na obou sledovaných ČOV; tyto hodnoty se pohybovaly v jednotkách ng/ml, 
Konkrétně byla průměrná koncentrace citronellolu 1,562 ng/ml a hexylcinnamic aldehydu 
1,930 ng/ml na ČOV Brno-Modřice. Na odtoku dosahovaly koncentrace sledovaných analytů 
mnohem niţších hodnot, coţ dokazuje to, ţe technologické procesy aplikované v ČOV jsou 
schopny tyto látky do určité míry eliminovat. Účinnost čistícího procesu se pohybovala 
v rozmezí 66,67 ‒ 93,42 %. Neumí je však odbourat úplně, a proto se tyto analyty, i kdyţ 
ve velmi nízkých koncentracích, vyskytovaly i ve vyčištěné vodě, která v případě ČOV Brno-
Modřice je vypouštěna do vodního recipientu a do řeky Svratky. Z vodního prostředí se 
syntetické vonné látky mohou, a to vzhledem ke své lipofilitě, dostávat rovněţ do vodních 
organismů, ve kterých se mohou bioakumulovat. Syntetické vonné látky je proto i nadále 
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7 SEZNAM POUŢITÝCH ZKRATEK 
APCI Atmospheric pressure chemical ionization (chemická ionizace za atmosférického 
 tlaku) 
CAR Carboxen 
CI Chemická ionizace 
ČOV Čistírna odpadních vod 
DVB Divinylbenzen 
EI  Electron impact (ionizace elektronem) 
ESI Electro spray ionization (ionizace elektrosperejem) 
GC Gas chromatography (plynová chromatografie) 
HPLC High-performance liquid chromatography (vysokoúčinná kapalinová 
 chromatografie)  
IT Ion trap (iontová past) 
LOD Limit of detection (mez detekce) 
LOQ Limit of quanttification (mez stanovitelnosti) 
MS Mass spectrometry (hmotnostní spektrometrie) 
ND  Nedetekováno (pod mezí detekce) 
PDMS Polydimethylsiloxan 
POP Perzistentní organické polutanty 
RSD Relativní směrodatná odchylka 
SPME Solid phase microextraction (mikroextrakce na tuhou fázi)  
TOF Time of flight (analyzátor doby letu) 






Hmotnostní spektra sledovaných analytů 
 
Obrázek 13: Hmotnostní spektrum citronellolu 
 
 
Obrázek 14: Hmotnostní spektrum isobornyl acetátu 
 
 
Obrázek 15: Hmotnostní spektrum allyl cyklohexyl propionátu 
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Peak True - sample "10. pritok Modrice:1", peak 13, at 1283.14 s
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Caliper - sample "10. pritok Modrice:1", 1283.14 s to 1283.14 s
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Library Hit - similarity 894, "Citronellol"
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Peak True - sample "10. pritok Modrice:1", peak 16, at 1396.57 s
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Caliper - sample "10. pritok Modrice:1", 1396.57 s to 1396.57 s






 108  67  55  80  154  29  196 
Library Hit - similarity 851, "Bornyl acetate"
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Peak True - sample "10. pritok Modrice:1", peak 27, at 1526.59 s
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Caliper - sample "10. pritok Modrice:1", 1526.59 s to 1526.59 s
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Obrázek 16: Hmotnostní spektrum hexylcinnamic aldehydu 
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Peak True - sample "10. pritok Modrice:1", peak 91, at 1693.64 s
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Caliper - sample "10. pritok Modrice:1", 1693.64 s to 1693.64 s
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Kalibrační přímky sledovaných analytů  
 
graf 9: Kalibrační přímka citronellolu 
 
 
graf 10: Kalibrační přímka isobornyl acetátu 







































graf 11: Kalibrační přímka allyl cyklohexyl propionátu 
 
 






































Příklady vybraných chromatogramů reálných vzorků odebraných dne 10. 5. 2016 
 
Obrázek 17: Chromatogram reálného vzorku na přítoku do ČOV Brno-Modřice 
 
 
Obrázek 18: Chromatogram reálného vzorku na přítoku do ČOV VFU Brno 

























Obrázek 19: Detailní přiblížení chromatogramu allyl cyklohexyl propionátu na přítoku 
 
 
Obrázek 20: Detailní přiblížení chromatogramu hexylcinnamic aldehydu na přítoku 
  























Příloha 4  
Fotodokumentace 
 
Obrázek 21: Plynový chromatograf s hmotnostním spektrometrem 
 
 
Obrázek 22: Letecký pohled na ČOV Brno-Modřice [22] 
 
 
